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COE研究プロジェク ト 『計算化学的手法 を利用 したゼオ ライ ト膜炭化水
素混合系分離 システムの開発』の一環 として、平成16年10月 よ り研究を
開始 した。ゼオライ ト膜の分離選択性能 を高精度かつ系統的に予測すべ く、
計算化学的 なアプローチの活用 を念頭 に置き、研究を進 めてい る。 これ ま
でに、今後いかなる研 究計画に基づいて プロジェク トを遂行すべ きであ る
か、その骨子 を具体化 したので、以下にその概要を示す。
一般 に、ゼオ ライ トのようなナ ノ細孔膜の透過性能は、『吸着 ・拡散機構』
によって説明 される。 この機構 では、透過す るゲス ト分子のナ ノ細孔内に
おける 『吸着性』お よび 『拡散性』 こそが、膜透過性能の決定因子 となる。
換言すれば、この2つ の因子の定量化によ り、膜性能の予測が実現す る。『吸
着性』の推算 に関 しては、実験お よび計算の両面か らのアプローチの進展
に伴い、高精度な予測が可能 とな りつつ ある。それに対 し 『拡散性』は、
未解決の技術的課題が山積 してお り、高精度 に予測可能 な段階に到達 して
いる とは言い難い。 とりわけ、計算化学的手法 の活用を指向す る際 に大 き
な問題 となるのは、計算に必要な時間 コス トが過大になる事の1点 に尽 き
る。すなわち、計算上の仮想 空間 において拡散現象を追跡す るためには、
マイ クロ秒オーダーの計算時間が求め られ る場合が多い。 しか しなが ら、
現在の計算機の性能では、せ いぜいナノ秒オー ダーの計算が可能 であるに
す ぎない。従 って現在では、 こうした現実系 と計算系 との時間オー ダー の
隔た りを連結するよ うな、革新的なアプローチが強 く求 められている。
こうしたアプ ローチの第一候補 として、本プ ロジェク トでは、『遷移状態
理論(TST)』を活用す る事 とした。TSTでは、ナ ノ細孔内のゲス ト分子の拡
散現象 を、ホッピング速度定数 によって表現す る。従って、TSTに基づい
て定量化 されたホ ッピング速度定数か ら、ゲス ト分子の拡散性 を予測す る
事が可能 とな る。 こ うして得 られた結果か ら、『吸着 ・拡散機構』 に基づい
たゼオ ライ ト膜性能 の系統的な予測 も可能 とな る。
現在、以上に示 した研究 目標 を念頭 に置き、『ナノ細孔内拡散性予測プロ
グラム』の開発 を進 めてい る。今後3ヶ 月程度 のプ ログラム開発期間を経
た後、ゼオ ライ ト膜性能 の系統的な予測を進める予定である。
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